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に進めたことに相当すると考え られる｡彼 らは半経験的 方 法 (AMl)に基づいて､次のよう
なFock行列を提案してい る





























q(S)- -p･n-憲 ∇申-i･n,-憲 ∇申in･n
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lrl-r21 A(r1-rQ)-(r2-rQ)∫ lrl
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各相関関数は原子対を添字 とする行 列 である｡実際に解くためにぽ'closurerelation'と呼
ばれるもう一つの式が必要で あ り､代 表 的なものとしてHNC(HyperNettedChain)近似







EBOLute -呂箸 .∑T･3･hi,I･喜E ,r紳 (刷 仙t')
-呂箸 .∑ Ti,･ht･3･喜y i,･hL<柚 廟 ,, (36)i)'
であり､Tijとri3･htは分子軌道とCI係数から決まるvectorcoupling係数である.他の記
号は通常使われている意味である.一方､△FLは､SingerとChandlerによって導かれた
･p -一指 / dr (caB一芸亀 ･去hascaB)
(37)























孟 〔芸S /eトβua･'r'･t-･'r'ldr)-p;qB/響 dr-(V)入･ (41,
であるから､Lagrangeの未定乗数Ei,nを使ってfuSM-MCSCF方程式のFock行列は､一
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図4 メチルアミン類の自由エネルギー変化
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